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MD 計算には Amber	14 を用いた。糖残基数 6 のアガロオリゴ糖を取り上げ、糖鎖 1,	2
本、糖鎖の質量濃度 0.6,	5.7	wt%、NaCl の質量濃度 0,	1.1	wt%、の各場合について、
NPT アンサンブル（1	atm,	25℃,	75℃）の MD 計算を実施した。なお糖鎖 2 本の系では、
糖濃度 0.6,	5.7	wt%の各場合に糖鎖がそれぞれ 40	Å,	20	Å 離れて独立に水和した状態




会合に要する時間もイオンの有無には依存しなかった。一方、2 本の糖鎖がなす角 θ の
経時変化を調べたところ、会合後は糖鎖の動きが抑制されるため、例えば約 150°を中
心として 120°から 180°の間で θ の値が振動するが、数 ns から数十 ns の時間スケー
ルで大幅な構造変化が生じて 2 本の糖鎖の向きが最初の会合状態から完全に反転する




率）を求めると、NaCl 濃度 1.1	wt%の方が 0	wt%に比べて小さくなった。これより NaCl
イオンが共存する方が糖鎖が乖離しにくいと考えられる。 
- 47 -
